15-JeKknus.

MOJIeKyJIaJIap}lbIH JIEKTPOHIBIK cneKTp.ﬂepi.

NPUHLOMIL.  DJIEKTPOHABIK-Tep0eTic  KOJIAKTAPbIHBIH

MoJieKkyJIaHBIH BIABIPAYBI.

14.1. MoJsiexynaJapabIH 3JIEeKTPOHABIK CIIEeKTpJIepi
Monexynanapoviy 31eKmpoHObIK chekmpepi betineneHeoi.

DJIEKTPOHABIK-TepoeJtic
cuekTpJepi. Jlepeki TepOeaicTik Ty3inmic: mporpeccusiiap. ®pank-Kongon

HI3IK  Ty3iidici.

Exi aromzel MonekynagapablH JIEKTPOHABIK CIIEKTpiiepinae OalKana-ThIH Heris3ri 3aHAbUIbIKTapAbl BopH-
OmnmnenreiiMep KybIKTaybl IIeHOepiHAe TyciHyre Oonanbl. OChl JKyBIKTayJbl ObLIail jka3yra OONaTBIHIBIFBI

AWTBUIFaH OOJIATHIH:

E=E,, +Emep6 +E i
Bynan MoneKkynaHbIH 3JEKTPOHIBIK, TepOeic, allHaIBIC SHEPrusIaphl 0ip-O6ipiHeH Tayesci3 O0NMaThIHIBIFEI

kepineai. CoH/a MOJIEKyJIaHbIH TOJNBIK SHEPTUSICBIHBIH ©3repici MbIHaFaH TEH:

AE=AE,+ AE yepst+ AE i

(14.1)

TeHnaey/aiH OH >KarbIHAaFbl 9pOip JKeKe KOCBUIFBIII IIaMallapbl apachblH-IaFbl KaTbIHAC MBIHAJAW OOJIa IbI:

AE;aJ:AEmeIM '103:AE¢”7H 106

Ocblian TepOeric PHEPrHACHIHBIH ©3repicTepi MEKTPOHIBIK CHEKTPAIH “Iepeki” Ty3iTiciH, ayl aifHaJIbIC
SHEPTHUSICHIHBIH ©3TepiCTepi MIEKTPOHABIK CIEKTPAIH “HA3IK” TY3UIICIH TYABIPATHIH/IBIFBI TYCIHIKTI.
TyciHikTi 60y YIIiH anasIMeH alHaIBIC TyIBIPAaThIH HA31K TY3UTICTI eCKepMeil, 3JIeKTPOHIBIK CIIEKTPIIEPIiH

CBIPTKBI TYPIiH JKoHE AOPEKi, TepOeIic TY3UIiCiH KapacThIpaMbI3.

Jepeki TepOeictik Ty3idic: nmporpeccusuiap. AifHanbicka Oaiiyla-HBICTBI HO31K TY3UIICTI eCKepMereH e

(14.1) bopmynansr MeIHA TYpIE Ka3yFa O0mab!

E=E,;+Enqps HeMece &=+ &neps (CMY).

£ =2+ (045 )V, ~ (05 Ten ),

v=0,1,2,..

Ocpl TEHIEYTE COMKeC SHEPTHs JCHIeHIIepl TaH IAJIbII aJIbIHFaH eKi
&, MOHJIEp] YIiH 14.1-cypeTTe KepceTireH.

Kapactelpynel OHaiinaTy YIIiH HETI3ri SJIEKTPOHABIK KyHaeH
OO0JIATBIH KYTHUTY CHEKTPiH KapacThlpailbIK. OChI jkarmaiiiga OapibiK
MOJIEKyJIaap ic *Ky3iHJe €H TeMeHri TepOemic kyHinae, sskHu 0”=0
kyHinge 6onanbl. ConapikTaH 14.1-cyperTe KepceTiireH Keuryaepaiy
FaHa eNeysli MHTEH-CHBTIri Oomaapl. bymap o’ xoHe v” MoHIepi
ooiiprama 6enrinenres, sseau (0,0), (1,0), (2,0) sxone T.1. Kerynepmin
OCBIHAAW  JKUBIHTBIFBI ~ DSIporpeccuss JOem  aTa-lamsl  (OCHI
JKUBIHTHIKTAFBI OpOIp CBHI3BIK KEHEWIeH XOHE >XalbUIFaH IKOJaK).
JKuinmik eckeHze Mporpeccus >KOJaKTapbl e3apa akplHaaca Oepe-
TiHOiriH 14.1-cyperten  kepyre Oomazpl. Ochkl JKOFapbl TepoOelic
KYHJIEpIHIH aHTapMOHVSUIBIFBI, KO3FaH TepOelic JeHTrerepiHiy
YKAaKBIHAACYBIH TyIBIPAIEL.

Ag:Agaﬂ"'Agmep&
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14.1-cyper

V.. =(—&")+| (' + %)\78' R ACE %)2 vi|-| "+ %)Ve"— x'(" + %)2 v (14.2)

OcpinaH, erep OepuireH mporpeccusiga 5-6 jkojak OalikanaTelH OoJjica, OHIA OYJIApIBIH CIIEKTPIETi

n
OpBIHZAPBI OOWBIHIIA V,, X,,V, , X, MOHMACPIH, ’KOHE JICKTPOHABIK [CHIeHIepain (£-£”) apaKallbIKThIFbIH
ecenten Tabyra 6omaabl. COHBIMEH, JKOJIAK CIIEKTPICH TEK HETI3rl KYH eMec, KOo3FaH KYWJepdiH 1e Tepberic

JKUUTITIH J)KOHE aHTapPMOHHUKAJIBIK TYPAKTHICHIH aHBIKTayFa 00JIabl.

®pank-Konaon npuHmumi. DIEKTPOHABIK KOy Ke3iHeri TepOenic KBaHTTHIK CAHBIHBIH ©3repiciHe
KBAaHTTBIK MEXaHWKA CINKaHNai ImIekTey KoWMaiabl. OChIFaH KapamacTaH IIPOTPEeCCHsIIaFrbl Tepoeric
JKOJTAKTApBI-HBIH WHTCHCUBTIKTEPI op Typii Oonmajapl ekeH. bip criekrpnepne eH kymTi sxonak (0,0)-kemymaiH
JKOJNarel Oonazpl, an 0acka cHeKTpiepae U-HIH KeiOip MoHIEpiHJE KOJAKTap WHTCHCHUBTIIT MaKCUMyMFa
XKeTeni, al Keibip cmekrprepae 0’ MoHAEpl YIKeH OipHeme skoiak Oaifkamambl ma, Oyjiap KOHTHHUYyMFa
ywracanel. Crektpiepaid 0apiblk ockl Typrepi @pank-KoHmoH mpuHImI mieHOepiHae jKaKChl TYCIHIipiiaei.
Ochbl NPUHLHMIIKE COUKEC, IMEKTPOHABIK KOILIYAiH Te3 6TeTiHAIr COHIIAJIBIKTBI, Kelly Ke3iHae TepleJic
JKacan TYPFraH MoJIeKyJia e3iHiH s1poapajibiK KAIIBIKTHIFBIH ejleyJii TypAe e3repTin yarepmeniai.



14.3-cyperTe KepceTilreH, yII op TYpJi jKargaid Ke3jecyl MyMKiH. @ jKaFiail — )KOFaprbl )KoHE TOMEHT]
UIEKTPOHIBIK KYHIEpHAiH sApoapablK KaIUbIKTBIKTApel Oipaeil. ®pank-KoHnoH mnpuHInumiHe colkec,
SIIPOApajblK KaIBIKTBIK KOy YakbIThl imIiHzae esrepmeiai. CoHAbIKTaH E-I' quarpaMMachbHZa KeIly TiK
OarbITTa (BepTHKAIB) 0TYyre THic. Erep Monexymna Herisri (&7=0) anexTpoHapIK sxoHe (v”=0) Tepberic kyitnepae
TypraH Oojica, OHOAa €H BIKTHMAaJ KOIly CypeTTeri TiK ChI3bIKIEH OenriieHreH kemry Gomanmsl. Byn (v”=0)
nporpeccusgarbl (0, 0)-kelryiHe colKec €H KYIITI ChI3BIK. O >Xargall — >KOFaprbl AJIEKTPOHABIK KYHIIH
SIpoapaliblK KallbIKTBIFBl HETi3ri Ky#JiKiHe KaparaH/a Oipmama yikeH. EHal yikeH bIKTHMaasikneH v =0
Ky#zieH >korapbIpak TepOernic KyiiHe Tik Kellryi 6aifKanapl; KOFaprbl TepOeric KyiliHiH HeMipi JKOFapFbl JKoHE
TOMEHT1 KYWIepHAiH sapoapaiblK KalIbIKTBIKTAPBIHBIH alblpMachiHa Toyenai (cyperre (v=2). OpuHe,
TOMEHIPEK He JKOFapbIpaK KyHiepre Kelryiep HHTEHCUBTIKTEP] TOMEH Ooabl.
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14.2-cyper 14.3-cyper

6 JKaFIail — )KOFaprbl KYHET1 SApoapaliblK KallbIKTBIK TOMEHTITe KaparaHa enoyip yiakeH. COHIbIKTaH U’
MOHJIepl YJIKeH TepOemic JeHrel-lepiHe Je, SHEprusichl OCpiireH KO3FaH KYWIIH JUCCOLMAIUsIIaHy
SHEprusicblHa 6achIM KyHiepre Je kemynepAiH O0omybl MyMKiH. OCBl COHFBI KYHJIEPIIEH MOJIEKya TepOeric
MEPUOABIHAH a3 yaKbITTapAa Auccorua-nusuianaasl. Ocel xKarmaiaa naiiaa OoixraH aTOMAAPIBIH KHHETHKAIBIK
SHEPrHUsCHl Ke3 KeNreH Iamara ue Ooia ajaThIHABIKTAH, KeITyjep KBaHTTaJIMAaHIbl, HOTH)KECIHIE CIIEKTPAC
KOHTHHYYM OalKamnapl.

DJIeKTPOHABIK-TepOeic Keuryaepinii HI3ik Ty3iaici. Exi aToMIpI MONIeKyIaHBIH 3JEKTPOHIBIK CIIEKTPI
0ip mekapara >KHHAKTala TYCETIH ChI3BIKTAPIIbIH (KOIAKTap/bIH) Oip Hemece OipHelle ceprusiapblHaH TYpabl,
OyJ1 ©31 AJIEKTPOHMABIK KOIIydiH “mepeki” TepOemicTik Ty3umici. bipak oChl “ChI3BIKTApIBIH OPKANCHICH HE
KEHEHTEH opi 'KalblUIFaH JKOJAK CHUSKTHI, He erep CICKTPIIK KypaIblH aXKbIPATKBIMITHIFBl KETKUTIKTI YIIKSH
OoJica, OHJA KaKbIH OpHAJacKaH Kol ChI3BIKTapFa kiktenemi. OchlUlall CIEKTPIiH HO3IK, aHAIBIC TY3iiici
Oailkasapl.

BopH-OrmmenreliMep KybIKTaybIHA COUKEC €Ki aTOMIBI MOJIEKYJIaHBIH TOJNBIK SHEPTUsCHl MBIHAFaH TEH:

=8, Epgs +BI(J +1) (em™). (14.3)
TonbIK SHEPTUSHBIH 63TepiciH ObLTal OpHEKTeyTe 00JIa bl
Ag = A(&,, + €005 )+ A[BI(I +1)]  (er™), (14.4)
aJI OChI ©3TePiCKe COMKEC CHEKTPIIK ChI3BIKTHIH TONKBIH/BIK CAHBI
v, =v(U,0")+A[BI(J+1)] (cm?), (14.5)

mynzaa V(0 ,0") apKBUIBI DIEKTPOHIBIK-TEPOEIIC KOIIYIiH TONKLIHIBIK, CaHbl OeNriIeHred. Byl TOIKBIHABIK CaH
JKOFaphIZia KapacTeIpblIFaH, Mace-jieH, (0, 0) Hemece (1, 0) skoHe T.T. KeIIyJIepaiH olTeyip OipeyiHe colikec
keneni. Mynna merisinen A[ BJ(J +1)] mymiecine kenin Gemineni.

J yuniH cypeinTay epexenepi MOJEKYJIaHBIH AJICKTPOHABIK KOIIy Typi-He Toyeni. Erep skoraprbl na,
TOMEHT1 Jie 3JIeKTPOHIBIK Kyiinep 1 3-kyiinep (AFHU SApONapIbl KOCATBIH OChKE KATHICTBI SEKTPOHIBIK HMITYJIhC
MOMEHTI JKOK KyWJiep) 6oJica, OHJla MbIHA IIapT:

AJ=+1 (14.6)

13315 xemynep ymin cypsinTay epesxeci 6omazapl. A KanFaH 6acka Keurynep yiniH (e GonMaca Kyinepin
0ipeyl He TOMEHT1, He )KOFapFBICHI-MOJIEKYJIa OCIHE KaTBICTHI HMITYJIbC MOMEHTIHE H€) CYpPBINITAY epexeci

AJ=0 Hemece 1. 14.7)

CoHFBI JKaFJaii1a KOCBIMIIIA THEIM cairy 0onansr: J=0 GonateiH KyhiaeH Oacka J=0 Kyiire kemry 6onMaimbl,
SIFHU



/ J=0 — J=0 (14.8)

ConbiMeH, 1Z-Kyiinepi apacbiHiarsl Kelyiep O0IFana ceKkTpie Tek P-koHe R-TapMakTapbl 6omajbl, ai
Oacka KelTynep YLIiH OyJapFa KockIMIIa Tarsl Q-Tapmarsl OalKamnaibl.

(14.5) Tenueyni ObuTaiima xa3yra OomaIbl

v, =v(V,0")+BJ3(J'+1)-B"J"(J"+1), (14.9)
MyHJarsl BJ’— xoraprel, all B”; J”— TOMEHT1 3JIeKTPOHABIK KYITe KaThICTHI.

Enni aiiHaneic, HO3iK Ty3UTicTi Tanmayra kipicemik. On yuiu (14.6), (14.7), (14.8) cyprintay epexenepin
CIIEKTPIIK chI3bIKTap yuriH (14.9) epHekke KoinaHy kepek. MyHza eckepeTiH Hopce, P-xoHe R-Tapmakrapbl
YILIiH TOMEH e KeNTIpUIeTiH Tajay, >Korapblia Tepoenic-aiiHasbIC ClIeKTpi YIIiH TangayMeH Oipaeit. Tex OypbiH
Bo >xoHe B1 mamMaapbl TOMEHT1 KoHE XKOFaprbI TepOetic Kyiepine KaThICTHI 00JIca, al eHai B >koHe B "TeMeHT1
MOHE JKOFAPFBI AJIEKTPOHABIK KYilepre KaTbICThI LIIaMasiap.

P-, R- xaHe Q -TapMaKTapsl YIIiH MbIHa ©PHEKTE] LIBIFa/IbI

1. P-tapmak: AJ=-1,J"=J~1,

=7, =7(v0")-(B'+B")(J'+1)+(B'-B")(I'+1)° (car?), (14.9a)
myHaarel J=0, 1, 2,...
2. R-tapmak: AJ=+1,J=J"+1
Ae= =7(0'0")-(B'+B") (I +1)+(B'-B") (I +1)* (em),  (14.96)
myHaarel J =0, 1, 2,....
JKoraprsl exi TeHaeyai 6ip Tegaeyre OipikTipyre 6omast
Vep =v(v'W")+ (B +B")m+ (B - B")m?, (14.98)
MyHaarel m==x1, £2,...
R-Tapmax ChI3BIK-TaphIHBIH apaKalIbIKTEIFBI HOJBIE TCH OOMATHIH HYKTE KOJAKThIH KAHThI JICTI aTalaIbl.
3. Q-trapmak: AJ=0,J=J"
Agq =vy=v(v',v")-(B'+B")"+(B'- B")"(em™), (14.9r)
myH7aarsl J =1, 2, 3,...
20019 18 1716 15 1311 Tubim camy (14.8) epexecine coiikec
1 2 3 4 5 06 810 e ,
| | | | | | | J7= J#0. COI_{LIMeH, KOJAK OpTachIHIa
Tarbl Ja emoOip ChIBBIK OonmMmaiapl. Q-
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1412 TapMaKThIH TYpi 14.4-cyperte

¢ KeNTipuIreH, MyHJIa Ja OypbIHFbIIAN
B'<B” nen anpIHraH.

B 12 1 1009 8 765 31 MoJieKyJIaHbIH _ BUIBIPAYBI

| | | | | | | | ||||I Q-rapmax g (auccoumammusinanybl). Exki  aTtomasr

| MOJIeKY/a KYPaMbIHA CHICH aTOMIAPIbIH

‘2 SIpoNiapbl OipiMeH-OipiH CcallbICThIpFaH/a

yaaiiel TepOenin Typansl. Erep Oyirapnbsia
I 1 I

-

ayBITKyJIaphl IIaMalibl FaHa Oosica, OHJa
MOJICKYJIaHBIH, TepOemici TapMOHUKAJIBIK
6osmaabl Ia, ITOTEHITHAIIBIK
SHEPrUACHIHBIH  aybITKyFa  TOYEJIUIITi
mapabojaMeH KeckiHjeneni. byFaH KaparaHIa KBa3HCEpHiMII KYII TEH MMOTCHIUAIIBIK SHEPrys IIaMachl
SIIpOJIAp TEeTe-TEeHIIK KaJbIIITaH HEFYPIIBIM KAIlIbIKTaFaH CalbIH apTa OepMeK. bipak MIBIHABIFBIHIA MOJIEKYJIa
KYpaMbIHIaFbl aTOMJApABIH apachkl 6Te KAaIIBIKTAIl KeTCe, OJIAPFa dcep eTYII TapThUILIC KYIIi HOJIre YMTHUIAIbI,
MOJIEKYJIaHBIH MTOTEH-IHATIBIK YHEPTUSCHIHBIH OYFaH COMKeC TYPaKThl MoH1 00sa ibl. COHIBIKTaH MOJICKYJIAHBIH
MTOTCHITUAIIIBIK SHEPTHACHIHBIH KUCBIFBI Jo7 mapabona OonmMaiiapl, Mop3e (yHKIHMICHIMEH KECKIHIENIES];
SIIPOJIAPIIBIH aPaKAIIBIKTHIFBI apTKAaH CAaHbIH MOJIEKYJIAHBIH TOTCHIIMAIIBIK SHEPTUSACHIHBIH MOH1 Oip TYpaKThI
miamara >KybIkTail Oepeni. IToTeHIIMANABIK SHEPrUus Oip TYPaKThI IIaMaFa KETKSHJIE MOJICKYJIa KYPaMbIHIAFbI
aATOMIAPbIH SIPO-JIapbl OipiHEH-01pi 6TE KAIIBIKTaM b, COHJA OJIAPJIBIH apAChIHIAFbI OailIaHbIC Y3UIeIl, SFHH
MoJIeKyJia €Ki OeJliKKe bIIbIpaiiabl. MoeKyllaHblH OChUIal BIJBIPAybIH JUccOnMAanusi aen ataijpl. CerTin
MOJICKYJIAaHBIH JHEPrusichl Oip mekTeym MoHiHe (Mop3e KHCBIFBIHBIH IIETiHE) MKETKSHIC MOJIeKyJia
JCCOLMANMSIaHa bl (BIIBIPAN/IbI), SHEPIUSHBIH OChI MOHIH MOJIEKYJAHbIH D muccoruamnms 3HEepruschl Jer
aTalgnl.

KanmeInTel skaFnaiiia MoJeKyina Herisri KydiHge Oonajpl, SIFHM OHBIH TepOelic KYHiH CHIATTaWThIH
KBaHTTBIK caH 0=0 Gomamel. MoJeKynara ChIPTTaH 3HEPrusi Oepisice, OHIA O KO3aIbl Jia, KOFAPFBI SHEPrHs
JICHTeiiHe KeIle/i, sIpoNapablH apachl KamibikTail Tycemi. Erep Monekynara chIpTTaH OEpuUIreH SHEpPrus
MeJIIIepi JUCCOIMAIs SHEPTUAChIHAH KeM OoIMaca, OHJIa MOJIEKYJIa bIIBIPAH b, COH/Ia OEPireH SHEPTrUSHbIH
BIIBIpAy PHEPTUSChIHAH apTHIK YJIeCl albIPhUTBICKAH aTOMIAPIbIH KHHETHKAJBIK SHEPTUsACHIHA aifHATIa TbI.

Enpi MmonekynansiH Do Aucconyanus SHEPrusAChIH aHBIKTAY 9/1ICTePiH KapaCThIPabIK.

1. Ocer Do sHeprusiHel MONIEKYJIaHBIH TepOewic AeHreinepiHiy Oipiril, TYTACHII XAaTaThIH IIEKapachl

* Homax oprack XKonax kaHTBI

14.4-cyper



OoiibIHIIa aHBbIKTayFa Oonmaabl. OcChl IIeKapa MOJEKYJIAHBIH bIIbIpayblHa coiikec keneni.EH TeMeHri tepOernic
neHreiinen (v=0) ocel mekapara nedinri omiktik Do mamacein cumatraiapl. Do MoHI kepurisiec TepOernic
JICHTelIepiHiH alblpMaapblHbIH KOCBIHABICHIHA, Oackalla alTKaH#a, OapiblK TepOeic KBaHTTAPbIHBIH
KOCBIH/IBICBIHA TEH, SIFHU
Dp=Y 4E ;0=012,.
v U2

2. MornekylaHbIH HETI3T1 3JeKTPOHABIK KYWiHe calikec D o amccounanusi SHEpruscbIMeH KaTap KO3FaH
ANEKTPOHABIK KyHhaeri MonekynansliH D o auccoumanus »HeprusceiH aHbikTayra Oomaabl (14.5-cyper). Do
MOHIH MOJIEKYJIaHbIH XYTbUTy CIEKTpi OoHbIHIIA TaOyFa Oomazabl. DICKTPOHABIK-TEPOEIIC KYThUTy CIIEKTpi
TOMEHT1 DJIEKTPOHJIBIK JIEHTeieH KO3FaH JJIEKTPOHIBIK-TepOeric NeHreiIepiHe KollKeH e mnaiina OonaThiH
JKOJNAaKTapAaH Typajbl. Erep ®yThUIFaH KO3ABIPY SHEPrUACHIHBIH Oip O6eiri biabiparaH (AUCCOIUAIMIaHFaH)
MoJieKyJia OeKTepiHe KHHETHKAIIBIK JHEprusi Oepyre »xkymcajaThlH OoJica, OHJAA >KOJaKTapAblH Oipiry
IIeKapachlHaH KeHiH TyTac >KYThUTy ajnKaObl maiaa 6omansl. JKomakTapaslH Oipirim, TyTac CHEKTpre aybICKaH
IIEKApPaChIH MHTEPIONAINS JKOJIBIMEH TaybIll, MOJICKYNaHBIH D o sHeprusicel Tikeiael aHBIKTATATHIH OONabl
(14.5,a-cyper):

v (tytac cnektp mekapachl)= D g +Eosn.

3. MonekyaaHbIH OpPHBIKTHI 3JIEKTPOHJIBIK KYIJIEpIMEH KaTap OPHBIKCHI3 KyHiepi ne Oomansl; Oyiapra
MHUHUMYMBI JKOK MTOTEHIIHANBIK KUCHIK colikec keneni (14.5,0-cyper). MonekynaHbl OpHBIKTBI 3JIEKTPOHIBIK
KYHICH OPHBIKCHI3 KYHT€ KOLTipreH1e MOJIeKyIaHbIH JUCCOIMALUUIaHybl OaiiKamybl MYMKIH.

{

—

OHEPruA

a 6
14.5-cyper

[loTeHnMaNIBIK KUCHIKTEIH MUHIMYMBI JKOK, COHABIKTaH KO3IBIPBUTY HOTHIKECIHAE MOJIEKYJIa OCHI KyWre
aybICKaH/a, O aTOMJAApFa BIABIPAMIBI, ajl OYJIapABIH TONBIK SHEPTHSCH Eyos KO3IBIPY DHEPIHSICHIHA TCH
6omanpl. [luccormanus HOTIOKECIHE Maiiaa OonFaH aToMAAp Ly, KHHETUKAIBIK SHEPTHAMEH VI [IBFaIb;
OyJ1 2HEeprus MOJICKyJIaHbl JUCCOMAIMSIIaYFa JKYMCAJIFaH SHEPTHsIIaH apThUIFaH sHeprusira teH (14.5,6-cyper).
MonekynaHbIH OPHBIKCBI3 KYWTe KOIIipy MPOIECiHEe TYTAC KYThUTY CIICKTPl COMKEC Kelleli, OMTKeHI OPHBIKCHI3
KYW KBaHTTaJIMaraH.



